b r v &ae 6öB FÒ~. Ñº F Î(finite models) ö & êÖ * (band) êÖ '² º> º 6, ~º (band) êÖöBº ®Bb _f Ö" ?f ¦Î"(local effects)¢ ² &ç' * (pseudo-unit cells)ö &ç' "VWj ¦~ êÖ¢ ~º ÚJae ®. Úf R ¢ * ª ¶ Î; êÖö & > ãþ'(semiempirical) O» B& ¢^(reviews) [4] [5] [6] [7] [8] [9] [10] [11] [12] [13] [14] [15] [16] [17] öB * ¶(one-electron) ö.ae (Nz **, * ¶ zê, R ç~ ö.ae), * ª 5 * ¶ Wîö &~ W'ª > î. ¾ ae' f ae' ç^·Ïf * 7' O»b ¢ º 6" * ¶(oneelectron) ~ Wîö BBº 6 ®. 6f Ú bÒöB " ÒÏ~º > ãþ' (band) r¢Ò-ª(alkalicovered) GaAs(110) RöB .³W~ ·f Na& 2 ML ç ãÖª þ'b >î.
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GaAs(100) R" Na ö ¶~ ç^·Ïö &Bº ÖÒ& jº :öº jç >ae p~. V¢B GaAs(100) R" Na~ ' O *¢ ~º © ~ Ï'. Ga-stabilized GaAs(100) Rö &w~º Ê8(cluster) Îj ò ö & ' ªCj ~V *
ASED-MO(Atom Superposition and Electron
Delocalization Molecular Orbital) O»j ÒÏ& . 
Ö # 8
Gaf As ö ¶ö & 2¢Vº Ö;~ Ö ö ¢~~ê ;~ ÒÏ~&. êÖö ÒÏ 2¢Vº Table 1ö ¾aeÚî.
êÖöB 5&ae~ &Ë z O & J>î. Fig. 3(c) Table 2ö ¾aeÚî. Table 2ö ¾aeÞ :f ? bridge site-IIIf Ga; &ç Ö(dangling bonds)~ OËöB Na& O F r &Ë ; Ö ö.ae¢ &ae ö ¶* Ò &6öB As ö ¶~ 'Ë &Ë valley bridge-II öB &Ë ·f n;z ö.ae¢ <º. *~ö & Ö ö.ae~ BBº r" ?: III>I>IV>V>II.
Ö ö.ae~ BBº ö ¶* Òö ~ ö ¶* Î"~ &6öB As ö ¶~ Î"& &Ë · Ga ö ¶~ Î"& *~~ BBf ¢~~ae º ;W'b GaAs(110) RöB Na& Ga bridge *~ö O~ &Ë n; O¢ <ºº Scheffler~ Ö" 
